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RESUMEN

 La asignatura Caracterización Avanzada de Sustancias Químicas es una asignatura optativa del itinerario 
académico o de investigación del máster que tiene por objetivo  ampliar y complementar los 
conocimiento adquiridas en las asignaturas que componen el módulo Química Avanzada, particularmente 
en lo que se refiere a las técnicas más avanzadas de caracterización de sustancias químicas, y ello desde 
una perspectiva interdisciplinar. En este sentido, en la asignatura se abordan diferentes técnicas de 
especial relevancia en la caracterización de sustancias que por su complejidad y/o especialización no 
habían sido estudiadas en profundidad en asignaturas del grado ni en el módulo Química Avanzada. Así, 
se profundizará en el estudio de técnicas como la RMN y la EPR, la espectroscopía de masas, técnicas de 
rayos X, electroquímicas y otras, así como en las principales técnicas utilizadas específicamente para el 
análisis de superficies (técnicas de microscopía TEM y SEM, XPS, microanálisis). En cada caso se 
abordarán los fundamentos, aspectos metodológicos e instrumentación, así como las principales 
aplicaciones.
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CONOCIMIENTOS PREVIOS

Relación con otras asignaturas de la misma titulación

No se han especificado restricciones de matrícula con otras asignaturas del plan de estudios.

Otros tipos de requisitos

COMPETENCIAS

2218 - M.U. en Química 

- Que los/las estudiantes sean capaces de integrar conocimientos y enfrentarse a la complejidad de 
formular juicios a partir de una información que, siendo incompleta o limitada, incluya reflexiones 
sobre las responsabilidades sociales y éticas vinculadas a la aplicación de sus conocimientos y 
juicios.

- Ser capaz de resolver problemas complejos de química, sea en el ámbito académico, de la 
investigación o de la aplicación industrial a nivel de especialización o máster

- Poseer las habilidades necesarias para desarrollar actividades multidisciplinares dentro del ámbito de 
la química a nivel de especialización de máster.

- Ser capaces de diseñar, realizar, analizar e interpretar experiencias y datos complejos en el entorno 
de la química a nivel de especialización.

- Adquirir conocimientos avanzados que permitan valorar la importancia de la química en la salud, el 
medio ambiente, nuevos materiales y energía.

- Adquirir los conocimientos avanzados necesarios para valorar la importancia de la química en el 
desarrollo económico y social en un contexto de especialización.

RESULTADOS DE APRENDIZAJE

• Conocer los fundamentos de las principales técnicas instrumentales avanzadas y sus aplicaciones.

• Saber comparar las diferentes técnicas en función de sus características y seleccionar la que resulte más 
apropiada de acuerdo con el propósito del análisis o caracterización, y los parámetros de calidad 
requeridos.

• Aplicar los datos proporcionados por la espectroscopía de RMN, espectroscopía de masas, difracción de 
Rayos X, etc..., para el conocimiento de la estructura de las sustancias químicas y las interacciones 
intermoleculares.
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DESCRIPCIÓN DE CONTENIDOS

1. Técnicas espectroscópicas de resonancia magnética

Fundamentos de Resonancia Magnética Nuclear (RMN) avanzada multidimensional homo y 
heteronuclear para la determinación estructural de moléculas orgánicas complejas, compuestos 
organometálicos y biomacromoléculas. Técnicas de RMN aplicadas a sistemas químicos complejos: 
tejidos, células y biofluidos.

2. Difracción y fluorescencia de rayos X

Simetría cristalina. Grupos espaciales. Tablas Internacionales de Cristalografía. Naturaleza de los 
Rayos X. Interferencia y Difracción. Ley de Bragg. Difracción y estructura cristalina. Resolución y 
afinamiento de estructuras cristalinas (monocristal). Cristales moleculares y determinación de 
interacciones intermoleculares y ensamblaje supramolecular en estado sólido. Determinación de 
configuración absoluta. Bases de datos. Fluorescencia de Rayos X. Otras técnicas relacionadas: 
difracción sobre muestras policristalinas, difracción de neutrones.

3. Espectrometría de masas

Espectrometría de masas inorgánico y orgánico. Fragmentología. Componentes instrumentales. 
Hibridación con técnicas cromatográficas. Modos de trabajo en hibridación de baja y alta resolución. 
Ejemplos de aplicaciones. Análisis isotópico por espectrometría de masas.

4. Técnicas de superficie

Microscòpia electrònica (SEM, TEM i alta resolució). Espectroscòpia delectrons. Aplicacions.

5. Otras técnicas

Técnicas electroquímicas: voltamperometría de micropartículas y técnicas de impedancia.
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VOLUMEN DE TRABAJO

ACTIVIDAD Horas % Presencial

Clases de teoría 40,00 100

Tutorías regladas 5,00 100

Seminarios 5,00 100

Estudio y trabajo autónomo 75,00 0

TOTAL 125,00

METODOLOGÍA DOCENTE

La asignatura se impartirá mediante lecciones magistrales participativas, seminarios en donde se 
resolverán problemas prácticos aplicados, y clases tutorizadas orientadas a evaluar la comprensión de la 
asignatura por parte del alumno. Además hará uso de la plataforma Aula Virtual para comunicación e 
intercambio de información.

EVALUACIÓN

Primera convocatoria:

La calificación de la asignatura en primera convocatoria se obtendrá de las calificaciones obtenidas del 
examen final y  las actividades de evaluación continua realizadas a lo largo del curso. Examen y  
actividades  de evaluación continua se promediarán de acuerdo con los siguientes porcentajes:

 

(a) Examen final: 70 %.

(b) Actividades de evaluación continua: 30%.

 

 La calificación mínima en cada una de las dos partes debe ser de ser igual o superior a 4.5 para poder 
hacer la media.

La calificación global mínima para aprobar la asignatura será de 5.0.

 

Segunda convocatoria:

 



Guía Docente 
44612 Caracterización avanzada de sustancias 

químicas

44612 Caracterización avanzada de sustancias químicas 5

La calificación de la asignatura, en segunda convocatoria se obtendrá aplicando los mismos criterios  que 
en la primera convocatoria.

REFERENCIAS

Básicas

- Duddeck H., Dietrich W. y Tóth G.;  Elucidación estructural por RMN, Springer, 2000.  (traducción de 
la 3º edición  revisada y ampliada) (ISBN 8407005053)

- Simpson, J. H., Organic Structure Determination Using 2-D NMR Techniques. A Problem Based 
Approach, 2nd Ed., Academic Press, 2012. (ISBN :9780123849700)

- Hammond, C. The basics of Crystallography and Diffraction. Oxford University Press (IUCr Texts in 
Crystallography, 12) Third edition, 2009

- Massa, W. Crystal structure determination. Springer-Verlag, 2004

- Jenkins, R. X-ray fluorescence spectrometry. 2nd. edition, Wiley, 1999

- Ríos Castro, A.;  Moreno Bondi, M. C.; Simonet Suau, B. M. (Coords.) Técnicas espectroscópicas en 
química analítica (vol. I y II), Síntesis S. A., Madrid, 2012.

- Goldstein, J.I.; Newbury, D.E.; Echlin, P.; Joy, D.C.; FioriI, Ch.; Lifshin, E. Scanning Electron 
Microscopy and X-Ray Microanalysis. Plenum Press, Nueva York, 1984.

- Bonnel, D.A. (Ed.) Scanning Probe Microscopy and Spectroscopy: Theory, Techniques and 
Applications. 2ª ed., Wiley, Nueva York, 2001.

- Watts J. F,  Wolstenholme J. An introduction to surface analysis by XPS and AES. Wiley, Chichester, 
2008.

- Taylor H.E., Inductively Coupled Plasma-Mass Spectrometry. Practices and Techniques, Academic 
Press, San Diego, 2001

- Desiraju G.R., Vittal, J.J.,  Ramanan, A.; Crystal Engineering: A Textbook, 
World Scientific Publishing Company, 2011.

- Desiraju, G.R.; Crystal Engineering: The Design of Organic Solids, Elsevier, 1989.

- Müller, P. et al. Crystal Structure Refinement (A crystallographer's guide to SHELXL). IUCr Oxford 
Science Publications, 2006

Complementarias

- Pretsch, E.; Bühlmann, P.; Affolter, C.; Herrera, A., Determinación estructural de compuestos 
orgánicos, Masson, 2002. (ISBN: 9788445812150)

- Friebolin H.; Basic One- and Two-Dimensional NMR Spectroscopy, 5th, Completely Revised and 
Updated Edition, Wiley-VCH, 2010. 
ISBN: 978-3-527-32782-9
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- Hühl, O.; Phosphorus-31 NMR Spectroscopy. A Concise Introduction for Synthetic Organic and 
Organometallic Chemist, Springer, 2008 (ISBN: 9783540791171)

- Hesse, M.; Meier, H.; Zeeh, B., Métodos espectroscópicos en Química Orgánica, (traducción de la 5ª 
edición de la versión en alemán), 2ª ed. Síntesis, 1999 . (ISBN:847738522X)

- The Cambridge Structural Database (CSD), Comprehensive of the published 
literature and highly curated, is an essential resource to scientists around the world.

- Mercury - Crystal Structure Visualisation, Exploration and Analysis Made Easy

- Doménech, A.; Doménech, M.T.; Costa, V. Electrochemical methods for archaeometry, conservation 
and restoration, Springer, Berlin, 2009.

- Doménech, A. Electrochemistry of Porous Materials, Taylor & Francis, Boca Raton, 2010.

- International Tables for Crystallography, Vol. A, 2006 (Space-group symmetry) + Vol A1, 2011 
(Symmetry relations between space groups)

- Lifshin, E. (editor) X-ray Characterization of Materials. Wiley-VCH, 1999


